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 (論文審査の要旨)  
学士（理学）、修士（理学）名取慧君提出の学位請求論文は、「粗視化分子シミュレーションと緩
和モード解析による[n]カテナン高分子と濃厚高分子ブラシの研究」と題し、全 7章から成る。 
 高分子系において、高分子の運動に対する様々な拘束が、系の動的性質にどのような影響を与え
るかは、高分子物理学における基本的かつ重要な問題である。本論文では、拘束を受けた高分子系
として、[n]カテナン高分子と濃厚高分子ブラシを扱っている。[n]カテナン高分子とは、n個の環状
高分子が鎖状に連なった高分子である。隣接する環状高分子が絡まり合い、幾何学的拘束を与えて
いる。高分子ブラシは基板上に高分子の一部を固定した系である。高分子の植え込み密度が高いと、
高分子層が濃厚系となり、各高分子は固定による拘束の他、周囲の高分子からの拘束も受ける。本
論文は、これらの系に対し粗視化高分子モデルによるシミュレーションを行い、緩和モード解析に
より高分子の運動を緩和モードに分解し、それぞれの緩和率を調べ、その特徴を明らかにしている。 
 第 1章では、本論文の背景、目的と結果の概略を述べている。第 2章では、高分子物理学の理論
の概略を説明している。第 3章では、本論文で用いる粗視化高分子モデルと、シミュレーション方
法について説明している。第 4章では、緩和モード解析の方法について説明し、その拡張である多
段階緩和モード解析の方法を提案している。従来の緩和モード解析は、重要と考えられる複数の物
理量の時間相関行列を、2つの時間間隔に対しシミュレーションで計算し、それらの一般化固有値
問題を解くことで、系の緩和モードと緩和率を求める方法であった。多段階緩和モード解析は、前
段階の緩和モード解析で求めた緩和モードを、後段階の緩和モード解析で用いる物理量とする。著
者はこの方法を開発することにより、拘束系特有の遅い緩和を扱えるようにした。第 5章では、孤
立[n]カテナン高分子に対してブラウン動力学シミュレーションを行い、2段階緩和モード解析によ
り緩和率分布と緩和モードを評価している。10セグメントから成る環状高分子 32個が鎖状に連な
った[n]カテナン高分子を扱い、1段階目の物理量として各環状高分子の重心の位置を用いた。緩和
モード解析で得られた緩和率は、通常の線状高分子で有効な線形化近似の結果より小さく、幾何学
的拘束による結合が緩和を遅くすることが示唆された。第 6章では、線状高分子の一端のセグメン
トを基板に固定した線状ブラシと、環状高分子の 1セグメントを基板に固定した環状ブラシに対し
て、分子動力学シミュレーションを行い、多段階緩和モード解析により緩和率分布、緩和モードを
評価している。1段階目の物理量として、高分子の各セグメントの動径と高さの 2乗変位を用いた。
線状ブラシの場合、高い植え込み密度を用い、高分子の鎖長（セグメント数）を 50から 200とし
た。環状ブラシの場合、植え込み密度を半分とし、鎖長を倍とした。線状ブラシの場合、最長緩和
時間が鎖長の 5.9乗に比例する結果が得られた。この指数は先行研究の結果 3.7や理論値 3よりは
るかに大きい。最長緩和時間に対応する緩和モードが最大値、最小値を取るときの高分子の配座を
調べ、高分子の根元部分が周りの高分子と絡まり合っていることを見出している。これは、この緩
和が、高分子濃厚系で知られている「腕の引き込み」的な運動で絡まり合いを解く過程に対応する
ことを示唆している。その場合、最長緩和時間は鎖長に指数関数的に依存し、大きな指数 5.9はそ
の依存性に向かう過渡的な値である可能性がある。環状ブラシの場合、最長緩和時間が鎖長の 3.7
乗に比例する結果が得られ、先行研究の結果 3.5と整合していた。調べた鎖長の範囲では、環状ブ
ラシに絡まり合いは見出せなかった。第 7章では、本論文の結論をまとめている。 
 以上、本論文は緩和モード解析の方法を拡張した多段階緩和モード解析の方法を提案し、[n]カテ
ナン高分子と濃厚高分子ブラシのシミュレーションに適用することで、拘束された高分子系の動的
特徴を明らかにしている。また、提案された多段階緩和モード解析の方法は、今後、遅い緩和を示
す様々な系に適用することが可能な、汎用性の高い時系列の解析方法である。これらの研究成果は、
高分子物理学および統計物理学において基礎的かつ重要な成果である。 
よって、本論文の著者は博士（理学）の学位を受ける資格があるものと認める。 
 
 
学識確認結果 
 
学位請求論文を中心にして関連学術について上記審査委員会で試問を行い、当
該学術に関し広く深い学識を有することを確認した。 
また、語学（英語）についても十分な学力を有することを確認した。 
 
